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Clusters of methanol and water are generated by rapid cooling of gas state by NTV 
molecular dynamics simulation.  The thermodynamic properties and the pair correlation 
functions are examined at many temperatures.  The methanol-water bond breaks at T=120 K in the 
case of 30 water molecules and one methanol . 
 























 本実験では水分子間に SPCE ポテンシャル関数 4)
以下(1)式を使用した。 






          (1) 
 水分子とメタノール分子間及びメタノール分子




































 計算条件は、SPCEwater: 4 個 CH3OH_PM5: 1 個 
アンサンブル: NTV 総ステップ数:100000～ 
1000000 steps 時間刻み幅:0.2 fs 密度:0.001 g/cm3 
温度:20 K～90 K(5 K ずつ温度を上げる) 
  
4. 解析 
 最終分子配置をみると、20 K～45 K の範囲では、
分子が一つの集合体、つまりクラスター構造をとる
のに対して、50 K～90 K の範囲ではメタノール分子
が水分子と結びつかなかった。クラスター生成の境
界である 45 K と 50 K の最終分子配置を Fig.1、2 に
示す。 
 
Fig.1 Molecular configuration at 45K in the final state. 
 




PEm と表記)の温度変化のグラフを Fig.3 に示す。
 
Fig.3 Temperature changes of molar potential energy 
 
 Fig.3 より、45 K と 50 K の間で(プロットは 5K
ごと)ポテンシャルエネルギーの値が大きく変化し
ている。よって、ポテンシャルエネルギーからの解




と 50 K の水分子とメタノール分子間の二体相関関
数のグラフをそれぞれ Fig.4、5 に示す。 
 
Fig.4 Pair correlation function at 45K 
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 45 K においては二体相関関数のピークが現れ、50 
K においては微弱に波形があるものの、ほぼピーク






4.1 水分子数を 30 分子にした系での解析 
 次に、水分子数を 30 個に増やし、同様のシミュ
レーションを行い、クラスター生成の温度の境界を
解析した。なお、今回は分子数が多くなったため、
総ステップ数は 10000000 steps～20000000 steps ま
でとした。 
 最終分子配置に違いが見られたのは 117K と
123K の最終配置であった。Fig.6、7 にそれぞれ
117K と 123K の最終配置を示す。 
 
Fig.6 Molecular configuration at 117K in the final state. 
 
Fig.7 Molecular configuration at 123K in the final state. 
 
次に、モルポテンシャルエネルギー(グラフ上では
PEmと表記)の温度変化のグラフを Fig.8 に示す。 
 






のグラフをそれぞれ Fig.9、10 に示す。 
 
   
Fig.9 Pair correlation function at 117K 
  
 
Fig.10 Pair correlation function at 123K 
 




と 123K の間にあるといえる。 
 二体相関関数も 117K ではピークが出ているもの
の、123K ではピークが出ていない。つまり二体相関
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Fig.11 Molecular configuration at 386K in the final 
state.  
 




PEmと表記)の温度変化のグラフを Fig.13 に示す。 
 
 
Fig.13 Temperature changes of molar potential energy 
 
次に、386K と 400K の水分子-水分子の二体相関関
数のグラフをそれぞれ Fig.14、15 に示す。 
 
 
Fig.14 Two-body correlation function in 386K 
 












U = 39.7 kJ/mol  (MD) 







タも 45 K～50 K の間にクラスター生成の境界があ
るということを提示した。つまりクラスター崩壊点
が 45 K～50 K の間にあるということが確認できた。 
 水が 30 分子に増えると、クラスター生成の温度の
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